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# Katalysator M t[d][b] Umsatz[%][c] ee[%][d] 
1 19 H 3 <5 - 
2 20 H 3 <5 - 
3 19 Li 2 94 44 
4 20 Li 2 94 15 
5 19 Na 3 72 47 
6 20 Na 3 7 26 
7 19 Zn 4 0 - 
8 20 Zn 4 5 21 
9 19 K 2 62 36 
10 20 K 2 74 28 
11e 19 Na 3 45 47 
12e 20 Na 3 99 16 
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# Substrat[a] Katalysator[b] Lösemittel[c] T[°C]  t[d] Umsatz[%][d] ee[%][e] 
1 22 40 1 20 2 99 42 
2 23 41 1 0 2 99 83 
3 23 20 1 20 2 99 68 
4 24 41 1 0 2 99 60 
5 23 43 1 20 2 99 62 
6 23 43 1 0 2 92 66 
7 22 43 1 20 2 47 51 
8 24 20 1 0 2 99 51 
9 23 40 1 20 2 77 23 
10 23 41 1 20 2 61 43 
11 24 40 1 20 2 63 30 
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#!/bin/bash -l 
#PBS -q default 
#PBS -l nodes=1:ppn=8 
#PBS -l mem=20G 
#PBS -l walltime=80:00:00 
#PBS -j oe 
#PBS -r n 
#PBS -A UniKoeln 
export NCORES=`cat $PBS_NODEFILE | wc -l` 
export NNODES=`uniq $PBS_NODEFILE | wc -l` 
cd $PBS_O_WORKDIR 
module load turbomole/6.3 
x2t xyz.com > coord 
cp ~/scripte/opt.in . 
cp ~/scripte/cosmo.in . 
sed -i 's/all BASIS/all SVP/g' opt.in 
sed -i 's/LADUNG/0/g' opt.in 
sed -i 's/FUNKTIONAL/tpss/g' opt.in 
sed -i 's/GRID/m3/g' opt.in 
sed -i 's/EPSILON/7.25/g' cosmo.in 
define < opt.in 
sed -i 's/$scfiterlimit       30/$scfiterlimit       200/g' control 
time -p jobex -ri -c 1000 -np $NCORES >& out.out 
aoforce -ri > aoforce.out 
t2x -c > xout 
mkdir solv 
cp xout cosmo.in opt.in solv 
cd solv 
x2t xout > coord 
define < opt.in 
cosmoprep < cosmo.in 
ridft -ri -cosmo > cosmo.out 
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1. Kopieren eines Input-Files aus dem Homeverzeichnis
2. Einfügen der Benutzerdefinierten Einstellungen mit geometrischen constraints
3. Lesen der bereitgestellten input-Geometrie
4. Einlesen des generierten inputs
5.optimierung der Geometrie mit eingefrorenen Freiheitsgraden
Sattelpunkte mit Voroptimierung/Frequenzrechnung/single-point im Lösemittel
6. Umwandeln der internen Koordinaten in kartesiche Koordinaten
(beseitigen von linearen Abhängigkeiten)
7.erstellen eines Unterverzeichnis
8.Geometrieoptimierung des Sattelpunkt ohne constraints
9.Analytische Frequenzrechnung
10. erstellen eines zweiten Unterverzeichnis
11. Berechnung einer single-point-Energie mit Solvens-Korrektur
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#!/bin/bash -l 
#PBS -q default 
#PBS -l nodes=1:ppn=8 
#PBS -l mem=20G 
#PBS -l walltime=60:00:00 
#PBS -j oe 
#PBS -r n 
#PBS -A UniKoeln 
export NCORES=`cat $PBS_NODEFILE | wc -l` 
export NNODES=`uniq $PBS_NODEFILE | wc -l` 
cd $PBS_O_WORKDIR 
module load turbomole/6.3 
x2t xyz.com > coord 
cp ~/scripte/stp.in . 
cp ~/scripte/cosmo.in . 
sed -i 's/all BASIS/all SVP/g' freez.in 
sed -i 's/LADUNG/0/g' freez.in 
sed -i 's/FUNKTIONAL/tpss/g' freez.in 
sed -i 's/GRID/m3/g' freez.in 
sed -i 's/all BASIS/all SVP/g' stp.in 
sed -i 's/LADUNG/0/g' stp.in 
sed -i 's/FUNKTIONAL/tpss/g' stp.in 
sed -i 's/GRID/m3/g' stp.in 
sed -i 's/EPSILON/7.25/g' cosmo.in 
define < freez.in 
sed -i 's/$scfiterlimit       30/$scfiterlimit       200/g' control 
time -p jobex -ri -c 1000 -np $NCORES >& out.out 
t2x -c > xyzout 
mkdir ts/ 
cp xyzout ts/ 
cp stp.in ts/ 
cp cosmo.in ts/ 
cd ts/ 
x2t xyzout > coord 
define < stp.in 
sed -i 's/$scfiterlimit       30/$scfiterlimit       200/g' control 
jobex -ri -trans -c 200 -np $NCORES >& ts.out 
aoforce -ri > aoforce.out 
t2x -c > xtsout 
mkdir solv 
cp xtsout cosmo.in solv 
cp ../freez.in solv 
cd solv 
x2t xtsout > coord 
define < freez.in 
cosmoprep < cosmo.in 
ridft -ri -cosmo > cosmo.out 
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#!/bin/bash -l 
#PBS -q default 
#PBS -l nodes=2:ppn=4 
#PBS -l mem=20G 
#PBS -l walltime=80:00:00 
#PBS -j oe 
#PBS -r n 
#PBS -A UniKoeln 
export NCORES=`cat $PBS_NODEFILE | wc -l` 
export NNODES=`uniq $PBS_NODEFILE | wc -l` 
cd $PBS_O_WORKDIR 
module load turbomole/6.3 
x2t xyz.com > coord 
define < scan.in 
sed -i 's/$scfiterlimit       30/$scfiterlimit       200/g' control 
time -p jobex -ri -c 300 -np $NCORES >& out.out 
t2x -c > xyzout 
mkdir 2 
cp xyzout scan.in 2/ 
cd 2/ 
for i in {0..10} 
do 
 x2t xyzout > coord 
 define < scan.in 
 sed -i 's/$scfiterlimit       30/$scfiterlimit       200/g' control 
 jobex -ri -c 300 -np $NCORES >& out.out 
 t2x -c > xyzout 
 mkdir 2 
 cp xyzout scan.in 2/ 
 cd 2/  
done 
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